OPPONENSI VELEMENY
Csizmadia G. Imre ,,A szerves kémia digitalizacioja” cimi doktori értekezésérol

Csizmadia professzor ur nagyon nehéz feladatra vallalkozott azzal, hogy tobb, mint fél évszdzados
tudoméanyos munkdjat prébalta sszefoglalni egy ,,tézises dolgozat” keretében. Bizarr a birald
feladata is, hiszen részben a 60-70-esek években elért eredményeket kell megitélni ugy, hogy
1d6kozben o6riasi fejlddésen ment at a szamitasos kémia, az akkori vilagra sz616 eredmények ma
mar tajékozodo jellegli eredményként sem hasznalhatéak.

Mindehhez a jelolt egy szokatlan format valasztott. A teljes dolgozat hivatkozasokkal egyiitt 37
oldal és négy fejezetbdl all, amelyet egy ,,Eletat és Motivaciok” és egy ,,Deklaracio” c. fejezetek
egészitenek ki. Az elsd, bar érdekes olvasmany, nagyon idegen egy doktori értekezéstdl, a harom
mondatbol all6 masodik pedig teljesen felesleges, az itt ,,deklaralt” tények késdbb tobbszor is
megallapitasra keriiltek. Az els§ valos fejezet (Bevezetés) sok tekintettben megismétli az ,,Eletut
és Motivaciok” mondanivalojat, illetve olyan informaciokat tartalmaz (publikéacids gorbe,
tanitvanyok felsoroldsa), melyek nagyon impresszivek, de nem a tudomanyos teljesitmény, hanem
a habitus megitélésében segitenek. Eldkeriil tovabba egy jovokép felvazolasa, amit majd a 4. fejezet
kapcsan fogok részletesebben elemezni. A nyulfarknyi ,,Alkalmazott modszerek” fejezet is
nehezen itélhetd meg, felsorolja a szamitasos kémia szinte teljes eszkoztarat, de arra nézve, hogy
e modszerek milyen pontos eredményekre vezethetnek, semmi sem utal. Hidnyolom a roviditések
feloldasat is.

Az eredményeket €s téziseket a 3. fejezet sorolja fel. Tézisek megfogalmazasa is szokatlan,
akkoriban 10 kutatasi teriilet bevezetésérdl szamol be, az elért eredmények legtobbszor csak
érint6legesen szerepelnek. Az elso tézispont professzor ur altal végzett els6 kvantumkémiai
szamitasokrol tudosit, ezek akkori jelentds€gét nehéz tulbecsiilni, hiszen a kvantumkémia egészére
nézve nagyon jelentds eredmények voltak. Hasonloan nagy jelentdséggel birtak a mdsodik
tézispontban felsorolt munkék, melyek mar nem csak az energia €s palydk meghatarozasra voltak
alkalmasak, hanem a molekuldk szerkezetét is le tudtak irni. E tézispont utolsé bekezdésében
megfogalmazottak azonban nem tekinthetk tudomanyos eredménynek, hiszen aligha lehetett
altalanos vélekedés korabban, hogy a molekuldk tulajdonsagai véletlenszertiek; ne felejtsiik, hogy
Dirac 30-as évekbdl szarmazd, gyakran idézett mondata is kiemelte a kémiai tulajdonsagok
kvantummechanikai eredetét. A harmadik tézispont a potencialfeliiletek fontossagat emeli ki,
azonban az utols6 mondat kicsit eltilozza professzor Ur szerepét: példaul a potencialfeliiletek
gradiensét szamitdé modszerek ekkor mar 10 éve ismertek voltak. A negyedik tézispont
reakciomechanizmusokkal kapcsolatos, akkoriban nagyon jelentds eredményekrdl szamol be. Az
otodik tézispont mar a biologia szempontjabol fontos, peptidek konformacios tulajdonsagaira
vonatkoz6, ismét csak jelentdés eredményeket sorolja fel. A hatodik tézispont fizikai-kémiai
koncepciok kvantumkémiai szamitasbol vald levezetésérdl szolnak. Ismereteim szerint ezeknek a
munkdknak mar jelentds konkurencidja akadt az irodalomban, de jelent8ségiik alapjan vitan feliil
hozzajarulnak az itt megitélendé tudomanyos teljesitményhez. A hetedik tézispont az egyetlen,
amely minddssze egy dolgozatra épit: az erre kapott tiz fiiggetlen hivatkozas nem tadmasztja alé a
munka tézispontban allitott jelentéségét, véleményem szerint ebben nagyban elmarad a korabbi
tézispontok tartalmatol. Végil a nyolcadik tézispont teljes mértékben értelmezhetetlen a jelen
formaban. Egy doktori dolgozatban ugyan van helye ,,jovoképnek™, de a ,,tézises” forma a
sziikséges tudomanyos érvelésnek nem ad helyet, és itt publikdcidval sincs alatdmasztva. Talan



ezért sziiletett a 4. fejezet, melyet alabb elemzek. Azonban a “Mindent el lehet allitani katalitikus
elektronkémia reakcioval” kijelentés tudoméanyosan nincs alatdmasztva, til altalanos, tézisként
értelmezhetetlen, ezt tehat nem fogadom el.

A 4. fejezet tehat a 8. tézispont alatamasztasa céljabol kertilt a dolgozatba. Azonban az itt felsorolt
érvek nagyon altalanosak, tudomédnyos munkaként ebben a formdban, tartalmi helyességiik
ellenére sem allnak meg helyiiket. Példaként emlitem a 15. abra jobb oldali paneljét, amelyen
,katalizatorkémia” sematikus abrdja minden konkrétumot nélkiiloz. Hasonl6 problémat latok a
,,s0tétzold” kémia vagy ,katalitikus elektrokémia” sémaiban is. Az itt felsorolt elvek mar hossz
ideje szerepelnek a kémiai gondolkodasban, j eredményeknek semmiképpen nem tekinthetdek.
Képezhetik természetesen jovObeli munkak alapjat, azonban jelen formajukban nem alkalmasak
arra, hogy a doktori fokozat odaitélésénél figyelembe vegyiik ezeket.

A hivatkozasi lista a munkat alatamaszto 46 cikket sorolja fel, melyek 1963 és 2013 kozott kertiltek
publikélasra. Azt gondolom, még ebben a formdban is sziikséges lett volna néhany konkurens, vagy
az itt felsorolt eredményekre €pité munka hivatkozasa is.

A fentiek alapjan az els6 hét tézispontot (torténelmileg) jelentds tudomanyos eredménynek itélem
meg ¢s elfogadom, azonban a nyolcadikat nem.

Osszefoglalva: Csizmadia Imre munkassagdval mar évtizedekkel ezel6tt kiérdemelte volna az
MTA doktor fokozatot. Jelen tézisszerli dolgozat megmutatja jelentds hozzajarulasat az elméleti
szerves kémia fejlodéséhez. Mindazonaltal, a dolgozat mind formatuméban, mind tartalmdban
erdsen eltér a szokdsostol. Ez a kettdsség rendkiviil nehéz helyzetbe hozza a biralot. Kiutat ebbol
a dilemmabdl az jelenthet, hogy a formai érveket kevésbé veszi figyelembe, tekintettel arra, hogy
a habitusvizsgalat sordn ezt a Doktori Bizottsag mar amugy is megtette. Maradva annal az
érvelésnél, hogy Csizmadia Imre tobbévtizedes, nemzetkozileg jelentds munkassaga megfelel az
MTA Doktora cimhez tamasztott kovetelményeknek, a dolgozat vitara bocsatasat javaslom, sikeres
védés esetén a cim megitélést timogatom.

Budapest, 2022. mércius 20.
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